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概要








スピン・パイエルス秩序状態では、CuGeO3 は 1次元のダイマライズした J1-J2 ハイゼンベルク
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度依存性に現れる。2）帯磁率は図 1.2に示すように T > TSPでは１次元反強磁性スピン鎖のものに一

















J(l, l + 1)Sl · Sl+1 + K2
∑
l
(ul − ul+1)2 (1.1)
第１項が反強磁性の交換相互作用で、第２項が格子変形による弾性エネルギーである。K は弾性定
数、ulは l番目のサイトの元の位置からのずれを表す。J(l, l+1)は格子間隔に依存するので展開して
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{ai, a†j} ≡ aia†j + a†jai = δij　　 {a†i , a†j} = {ai, aj} = 0 (1.7)
を満たす。ni ≡ a†iaiをフェルミオンの粒子数演算子とする。この変換はサイト iのスピンに対する変


































ここで、ak は al のフーリエ変換、N は格子サイトの全粒子数、Gは逆格子ベクトル G = 2π/a、
ε(k)と V (q)は以下のように与えられる。
ε(k) = J(cos ka− 1) (1.10)
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V (q) = Jz cos qa (1.11)
横成分 J がフェルミオンのバンド・エネルギーを与え、縦成分 Jz がその相互作用を与える。外部磁






dx[A(∇θ)2 + Cp2 + D cos 2θ], (1.12)
[p(x), θ(x′)] = −iδ(x− x′). (1.13)
ここで、 ⎧⎨













































モデルの場合にH0が厳密な結果を与えるように Aと C を調整した。この方法は XY-Zモデルにも
適用できて、以下のような結果を得る。
A =
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ここで、νは ν = Jz/J によって定義される。このようにすると、des-CloizeauxとGaudin9）の正確
なスピン波速度 vと相関関数の指数 μを得る。
v = (4AC)1/2 (1.22)
μ = 2π(A/C)1/2 (1.23)



















































−(Sx2i+1Sx2i+2 + Sy2i+1Sy2i+2 + νSz2i+1Sz2i+2)]




















≡ H′1 +H′2 (1.29)























































物性研究・電子版　Vol, 2, No. 2, 022602 （2013年5月号）《修士論文》
第 1章 序論 6




























からその意味が理解でき、これはスピン演算子の z成分を θを用いて表したものである。θ = 0とす
ると Sz(x = la) = (1/a)(−1)l　 (l = 0, 1, 2, · · · )で、すなわちこの状態はネール状態である。このと
き、イジング性を表すD項が最低になる（D項はウムクラップ過程由来であった）。一方、θ = π/2
とすると Sz(la) = 0で、すなわちこの状態はスピン・シングレット状態である。スピン・格子結合由
来の B項のエネルギーはこの θ = π/2のとき最低になる（この様子は図 1.3で模式的に表される）。
位相ハミルトニアンを理解するためにまずは、格子変形のない場合 (B = 0)を考える。D項が効
けばネール相が実現するが、これは Jz > J のイジング的ハイゼンベルクモデルに対応する。一方、




次に、格子変形のある場合 (B = 0)の場合であるが、この場合 B項はD項と異なり、有限にとど
まり θ = π/2が最低エネルギー状態になる。つまり、格子変形が許されるとスピン・シングレット的
な状態が安定な状態になる。
さらに議論を進めるため中野・福山は、B sin θとD cos 2θの項を自己無撞着調和近似 (self-consistent
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と書ける。ここで、B˜ = B exp(−〈θ2〉/2), D˜ = D exp(−2〈θ2〉)で、〈θ2〉は自己無撞着に決められる平
均である。位相振動の周波数、つまり phason ω(q)は













































ここで、μは式 (1.23)によって定義されている。式 (1.40)の第 2項は式 (1.12)の cos 2θによって生じ
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この結果を用いると、単位長さあたりの基底状態エネルギーEgsが以下のように求まる。





















































また、ソリトン解も導ける。θ(x)は空間変化し、変数 θ(x)を古典的に扱える平均値 θs(x)と θs(x)
周りの量子ゆらぎ θˆ(x)の和に分解する。





















2A∇θs∇θˆ + Be−〈θ2〉/2J u(x)
u0






2A∇2θs + B˜ u(x)
u0







2〉/2 sin θs = 0 (1.51)
式 (1.50)と式 (1.51)から以下の式が得られる。














で、q0は式 (1.38)で定義されている。式 (1.53)の最後の等号を導くとき、式 (1.39)と式 (1.40)を用
いた。式 (1.52)の非自明な解はソリトンを表し、
cos θs = ± tanh x
ξ
(1.54)
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で、そのとき
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図 1.4 CuGeO3 の結晶構造 [水野氏らの論
文26）より]。黒色の点はCu2+イオンで、白色
の点はO2−イオンで、灰色の点はGe4+イオン
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較的強い次近接反強磁性相互作用が存在する。実際、最近接相互作用を J1、次近接相互作用を J2と
して J2/J1 = 0.36と見積もられている。28）最近接相互作用と次近接相互作用がともに反強磁性のフ






考慮しなければならない。GeがCuO2面となす角度 αは約 160°である（図 1.6参照）。交換相互作
用はこの角度 αにも敏感で、Geによってもたらされる交換相互作用の反強磁性の効果は α = 180◦の
ときに最大となる。というのは、この場合にGeに対する酸素の 2pxと 2py軌道の非等価性が最も大
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J2 = 0で強いダイマリゼーション δがあるときは、並進対称性が破れ、基底状態は強いボンドを
持ったシングレットの積である。第 1励起は 1つのシングレットを 1つのトリプレットで置き換える
ことに対応する。そして、スピン 1のマグノン励起のバンドを形成する。逆の極限（δ = 0）では並
進対称性があからさまには破れない。しかし、J2がある臨界値 (J2/J1 = αc = 0.241167)より大きい
と、系は自発的にダイマーをなし、スペクトル中にギャップが開く。J2/J1 = 1/2(Majumdar-Ghosh
点)では正確な基底状態は 2重に縮退したスピン・シングレットの積である。励起状態は変分によって













(∂xφ)2 + g1 sinφ + g2 cos(2φ)
}
(1.57)
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にマップできる35）（これは式 (1.34)から弾性エネルギー 2Ku20/aを除いたものと等価である）。こ
こで、g1 ∼ δ, g2 ∼ α − αc。比例定数はボソン化法の短距離カットオフに依存する単位のオーダー
である。等方的なモデルでは β =
√
2π で、uはスピン波速度である。この double-frequency sine-
Gordon(DFSG) field theory は一般には知られていない。g2 = 0の極限では single sine-Gordon モデ
ルになり、多くの情報が使える。特に、Dashen, Hasslasher, Neveu(DHS)36）の準古典的方法はこの
モデルの粒子の正確な質量スペクトルを与える。詳細はDobryと Ibacetaの論文37）などに譲る。
このモデルの J2 − δ平面の基底状態相図は図 1.8に示すようによく知られている38,39）ので以下で
簡単に説明する。δ = 0の場合についてまず説明する。J2/J1 < αc = 0.241167 のときは基底状態は
唯一に定まり、励起スペクトルはギャップレスである。この基底状態は均一なハイゼンベルク鎖と同
じユニバーサリティクラスに属し、励起はスピン S = 1/2を運ぶ束縛されていないソリトンで記述



















る。そのためには３個のうち２個のスピンが S = 0のスピン・シングレット状態を作れば良い。ゆえ
に、隣り合う２個のスピンの対がスピン・シングレットを作る状態が基底状態である。そしてこの状
態は２重縮退しており、その波動関数は最近接スピン・シングレット積状態で与えられる。
|α〉 = [1, 2][3, 4][5, 6] · · · [2N − 1, 2N ] (1.60)
|β〉 = [2N, 1][2, 3][4, 5] · · · [2N − 2, 2N − 1] (1.61)




[| ↑〉i| ↓〉j − | ↓〉i| ↑〉j ]. (1.62)
ギャップ相では、素励起は状態 |α〉と |β〉を分けるトポロジカルソリトン（スピノン）である。MG
点では低励起は伝播するソリトン対で、束縛されていないスピン 1/2(分数化した)準粒子である。
次に、δ = 0の場合を考える。δ が有限の場合でも、完全にダイマーをなした状態 |α〉と |β〉は
「disorder line」2J2+δ上では式 (1.56)の固有状態になる。基底状態 |α〉のエネルギーはE = (−3/8)(1+
δ)(2N)である。また、静的な構造因子S(q) = (1/2N)
∑
j exp(iqRj)〈S0 ·Sj〉は整合相 (commensurate
phase)では q = πに、非整合相 (incommensurate phase)では q < πにピークが存在する。整合相は
disorder lineの左側の相で、非整合相は右側の相である。38）状態 |α〉と |β〉はもはや縮退せず、この
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図 1.8 式 (1.56)の基底状態相図。J2 軸の太線部分がギャップレス相であり、J2c = J2/J1 = αc =





















前章で導いた式 (1.34)を出発点として考えていく。これから考えるのは Jz = J の等方的なハイゼ
ンベルクモデルで、この場合は D項は実質的に消えてしまうことが、スケーリング理論など8,51,52）
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によってわかるので、以下ではD = 0として考える。今、位相変数 θを古典的な値 θs(x)とその周り


































cos θs(x) = 0 (1.64)
u(x)
u0
= sin θs(x) (1.65)
ここで、u0 = Jλe−〈θˆ








ける。不純物は x = 0,Λにあるとして
0 < uimp = u(0) = u(Λ) < u0 (1.67)
の条件が成り立つとき、θcl(x)は θs(x) = 0と π/2の間の周期解となる。




















系全体でコヒーレントなので、格子ひずみ ul = (−1)lu(x)とスピン磁気モーメント 〈Szl 〉 = (−1)lS(x)
はともに系全体で一定のスタッガードなコヒーレンスを保つ。そして、これが系の３次元性と結びつ
くと、スピン・パイエルスと反強磁性の長距離秩序が共存する状態が実現する。ただし、このとき格
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dx sin θs(x) (1.71)




図 1.11は不純物濃度 y = 0.032のときのスピン・パイエルスモードのスペクトル・ウェイトを示
す。矢印は純粋な系のスピン・パイエルスギャップである。不純物が入るとスピン・パイエルスギャッ
プが小さくなることがわかる。図 1.12の実線は斎藤・福山による解析的に求めた分散関係である。
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図 1.9 Λ/a = 32、uimp/u0 = 0.5の場合の
(a) 位相変数 θs の空間変化　 (b) 磁気モーメ
ント 〈Szl 〉/S0 の空間変化　 (c) 格子のダイマ
リゼーション ul/u0の空間変化 [斎藤・福山の
論文49）より]。横軸はサイト lである。位相変
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dτdxn · (∂xn× ∂τn) = iθW (1.74)
と書ける。56–58）。ここで、Sˆi → S(−1)in(x)によりスピン演算子から場の変数 n(ただし、n2 = 1
をみたす)に関する表示に移行しており、コンパクト化した２次元空間（つまり球面）上のすべての
Feynman経路 nについて積分を行う。また、τ は虚時間で、β = 1/kBT である。xはスピン鎖を連
続体近似したときのスピンの位置を指定する空間変数である。S0は反強磁性の線形なスピン波モー
ドを記述し、大域的な回転不変性をもつ。vs = 2JSはスピン波速度である。g = 2S√1−4α−δ2 である。
この作用 S0はトポロジーの効果とは関係のない動力学的な項である。θ = 2πS(1 + δ)で、これは θ
項である。強磁性スピン鎖には θ項は生じないが、反強磁性スピン鎖の場合にはスピンの向きが交替
していることが原因となって、非自明な量子効果がおき、θ項が生じる。この場合W は整数値を取








DnW e2πiSW e−S0(nW) (1.75)
ここで、nW は巻き付き数W をもつ場の配位を表す。e2πiSW のトポロジカルな寄与の部分に注目す
る。整数スピンの場合 e2πiSW = 1となるためトポロジカル項は irrelevantな寄与しかしない。その
結果、系は相関関数が指数関数減衰するスピンギャップのある系になる。一方、半整数スピンの場合
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項は量子揺らぎを抑制し、古典的な反強磁性長距離秩序を誘発する）。また、このときの磁化率は通




























パラメータ φnによってそれらを特徴付けることができ、最初の状態に対しては φn = 0で、2つめの
状態に対しては φn = πである。式 (1.54)(式 (1.55))で表されるソリトンは励起状態で、その秩序変
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（図 1.9参照）。この場合は式 (1.56)のモデルで言うと δ = 0の場合に相当する。




は図 1.13で示されたようなポテンシャル中を動く：ソリトンはポテンシャル Vimp(r) ∼ Jexp(−r/ξ0)
により不純物から反発力を受け、ポテンシャル Vconf(r) ∼ Zσrにより引力を受ける。その結果、ソ
リトンは不純物から距離 ξ0のあたりに局在し、ソリトンが不純物付近に局在するという描像に戻る。
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らによる議論ではダイマー相を代表して、J2 = 12 のMajumdar-Ghosh(MG) 点付近を考えている。
この点では最小の有限サイズ補正が期待される。さらに大きいサイズで J2/J1 = 0.35について計算
した先行研究も行われている。88）
孤立したソリトンの振る舞いは Stot = 1/2の基底状態を持つ奇数長の系（サイト数が奇数の系）を
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考えることによって調べることができる。図 1.15(a)で、MG点の 23サイト鎖のSztot = 1/2, 3/2の最
低エネルギー状態を示している（白丸と黒丸）。J2 = 1/2で開放端境界条件の場合、偶数長の系の 1ス
ピンあたりの基底状態エネルギーは−3J/8で、このエネルギーを奇数長の系のゼロエネルギーとして
定義する。ソリトンの分散に対応する S = 1/2モードは k = π/2の周りにはっきり見える。ソリトン
を 2つのダイマー基底状態間のペアを組んでいないスピンとして近似すると、ソリトン分散関係の厳
密な上端E = (J/2)(5/4+cos 2k)を与える。34）これは図 1.15(a)の実線で示されており、数値解とよ
く一致している。図 1.15（b）では Sztot = 1/2基底状態の 101サイト系に対する 〈Szi 〉を示している。
明らかに、ソリトンは開放端な鎖の端で跳ね返されており、近似的にはこの中の粒子のような状態にな
る：〈Szi 〉  const+(−1)i sin2[πi/(L+1)]。Δsol = limL→∞E(L+1)− [E(L)+E(L+2)]/2, (L : even)
で定義されるソリトンギャップを J2の関数として計算した結果を図 1.16に示す。J2c = αcから J2が
大きくなるにつれてソリトンギャップは指数関数的に増加する：Δsol = exp[−b/(J2 − J2c)]。図 1.16
の挿入図を見ると、数値データはこの振る舞いに一致していることがわかる。
次に、ダイマリゼーション δ = 0が加わった交換相互作用のある場合を考える。αcに近づくにつれ
て相間距離 ξが指数関数的に発散し、δ → 0になるにつれてソリトン sとアンチソリトン s¯束縛状態
の大きさ lss¯が発散するため、数値計算的にはより困難な計算になる。束縛状態のエネルギーが大き
くなるにつれて lss¯大きくなる。L  ξ, lss¯とする。図 1.17（a)-(e)は最低エネルギーの 2つのソリ




その様子は図 1.17(f)に示される。これは L = 51の奇数鎖の全スピンの z成分が Sztot = 1/2の基底
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全スピンの期待値 〈Stot〉 = 1/2をもつ 101サ
イトの系に対する 〈Szi 〉の様子 [E. Sørensenら
による論文より42）]。




図 1.17 (a)-(e)MG点で 100サイトの系について開放端境界条件で計算した 〈Szi 〉の様子 [E. Sørensen
らによる論文より42）]。Sztot = 1の下の計算で、２つのソリトンがある。ダイマリゼーション δを変
化させたときの様子が示されている。(f)MG点で奇数のサイト数 51の系について開放端境界条件で
計算した 〈Szi 〉の様子 [E. Sørensenらによる論文より42）]。i = 1側の端が弱いボンドで終わっている。
δを変化させるとソリトンの束縛位置が変化する。
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れ、さらに低温では Zn置換によって生じたスピン 1/2によるキュリー項が観測されている。図 1.18
はスピン・パイエルスと反強磁性の超格子ピークの温度変化を観測した結果である。(a)は 3.2％、
(b)は 0.42％のCuを Znで置換した試料に対する結果である。(a)を見ると、T = TSPでスピン・パ





量 q = (h, k, l)の３成分の方向を表す。c∗方向の分散は b∗方向のものよりかなり抑えられたものに
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図 1.18 (a)3.2％の Zn置換結晶のスピン・パ
イエルス（SP）と反強磁性（AF）の超格子ピー
クの温度変化 [Martinらによる論文61）より]。
T = TSP でスピン・パイエルス転移し、さら




図 1.19 スピン・パイエルスモードの b∗軸と
c∗ 軸方向の分散関係 [Martinらによる論文61）
より]。
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図 1.20 TN < T < TSPでの不純物濃度 x = 0, 0.009, 0.032のそれぞれのスピン・パイエルスモード
のスペクトル強度の様子 [Martinらによる論文61）より]。
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(a)
(b)
図 1.21 反強磁性モードのスペクトル強度の運動量依存性 [Martinらによる論文61）より]。(a)b∗方
向のスペクトル強度の運動量依存性。(b)a∗方向のスペクトル強度の運動量依存性。
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(a) (b)
図 1.22 a∗,b∗,c∗方向のスピン・パイエルスと反強磁性の磁気励起の分散関係 [Martinらによる論文61）
より]。(a)b∗,c∗方向の分散関係。(b)a∗方向の分散関係。
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図 1.23は CuGe1−xSixO3の Cuサイトの NQRスペクトルである。65）x = 0.006, 0.010, 0.012の試

























には緩和率 1/T1を温度 Tで割ったものがプロットしてある。1/T1T ∝
∑
q Imχ(q, ωn)が成り立つ。
ωnはNMR周波数である。これを見ると、Cu(S1)サイトの緩和率 1/T1T (S1)が Cu(M)サイトの緩
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図 1.23 4.2K（x = 0.02のときは 6K）での
CuGe1−xSixO3のCuサイトのNQRスペクト
ル [菊池らによる論文65）より]。





一方、CuGeO3の 1/T1T (M)の振る舞いは S = 1/2反強磁性ハイゼンベルクモデルと同様に温度依
存の弱い一様モード Imχ(q = 0, ωn)とT−1に比例して低温で発散する反強磁性モード Imχ(q = π, ωn)
の寄与からなるとして定性的には理解でき、特に T < J では q = πの反強磁性モードが系の磁気的性
質を支配する。1/T1T (M)は組成に依存し、不純物濃度が大きくなると反強磁性モードが抑制される。
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算精度が上がる（開放端境界条件）。Hˆl+1 は直積 |mSl σ〉 ≡ |mSl 〉|σS〉の基底で構成される。ここで、
|σ〉は加えた状態数Nsiteのシングルサイトの基底を表す。
熱力学的極限はシステムブロックが同じ大きさの環境ブロックに埋め込まれた状態として表現でき


















〈ψ|ψ〉 = 1 (2.3)
ここで、ψmSσSσEmE = 〈mSσS;σEmE|ψ〉で、|i〉 ≡ |mSσS〉と |j〉 ≡ |mEσE〉はシングルサイトを加え
たシステムブロックと環境ブロックの基底であり、それぞれの次元はNS = MSNsite、NE = MENsite
である。この次元は以下で述べるように基底状態の密度行列を用いることによりMS < NSに truncate
することができる。
スーパーブロックの状態が |ψ〉のとき、システムブロックの物理状態は還元密度行列 (reduced density-
matrix)








ρˆはNS個の固有値wα、固有状態 ρˆ|wα〉 = wα|wα〉(
∑
α wα = 1, wα ≥ 0)を持つ。w1 ≥ w2 ≥ w3 ≥ · · ·
と仮定する。システムブロックの基底状態を表す際に重要でない情報を切り捨てるには、この密度行
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列の固有値の大きい方からMS個の状態だけを残すようにすれば良い (MS ≤ NS)。システムブロッ
ク中のある演算子 Aˆの期待値は























































と近似して表現できる (MS ≤ NS)。そして、
S = ||ψ〉 − |ψ˜〉|2 (2.15)
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関数の係数をNS ×NE行列の (i, j)成分とすると行列 ψ = {ψij}は
ψ = UDV ∗ (2.20)
と特異値分解できるからである。ここで、U はNS ×NSのユニタリ行列、V はNS ×NEの列直交
行列、DはNS ×NSの対角行列である。Dの対角成分が ψの特異値となる。このように特異値分解
すると、Dの対角成分のうち値の大きなm個を aαとし、対応する U と V を uと vとすることが最
適な近似であることがわかる。この特異値は密度行列と密接な関係があり










ψijψij = 1 (2.22)
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2.2.1 無限系の方法
Step 1.








ルト空間の大きさはNS = MSNsiteであり、基底 |MSσ〉 = |MS〉|σ〉で表される。新しい環境ブ
ロックも同様にヒルベルト空間の大きさは NE = MENsiteで、基底 |mEσ〉 = |mE〉|σ〉で表さ
れる。
Step 3.






Step 4.で求めた基底状態から還元密度行列 ρˆ = TrE|ψ〉〈ψ| を求め、対角化して固有値が大きい
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ある演算子 Aˆに対してハイゼンベルク描像で
iG(t′ − t) = 〈0|Aˆ†(t′)Aˆ(t)|0〉 (2.25)
と書ける（t′ ≥ t）|0〉は基底状態を表す。周波数表示すると
G(ω + iγ) = 〈0|Aˆ† 1






|〈n|Aˆ|0〉|2δ(ω + E0 − En) (2.27)
であり、
C(ω) = − 1
π










|〈n|Sˆzq |0〉|2δ{ω − (En −E0)} (2.29)
= − 1
πL
ImG(q, ω + iγ) (2.30)
G(q, ω + iγ) = 〈0|Sz−q
1
ω + E0 −H+ iγ S
z
q |0〉 (2.31)














と書ける。この動的相関関数を計算するために、動的DMRGでは |0〉, Szq |0〉,補正ベクトル (correction
vector)(ω +E0 −H+ iγ)−1Szq |0〉の３つを密度行列にターゲットする。Szq |0〉を作るには基底状態に
Szq をかければいいだけだが、補正ベクトル (ω + E0 −H+ iγ)−1Szq |0〉は
(ω + E0 −H+ iγ)x = Szq |0〉 (2.34)
という方程式を解いて求める。Hは莫大な次元をもっているので、共役勾配法 (conjugate gradient
method)という大規模線形方程式を解く方法を用いて解くことがよく知られている。その結果、動的
スピン相関関数 S(q, ω)は Szq |0〉と (ω+E0−H+ iγ)−1Szq |0〉の内積を取ることによって与えられる。
物性研究・電子版　Vol, 2, No. 2, 022602 （2013年5月号）《修士論文》
第 2章 計算手法 42
動的DMRGではこの共役勾配法が用いられることが多いが、本研究では直交多項式展開法（kernel

























ω′ + E′0 − x + iγ
Pl(Hs)Szq |0〉 (2.35)
ここで、wl = 2/(2l + 1)は規格化定数であり、ω′ = wHω、E′0 = wHE0、H = wHHである。wH は
エネルギー固有値を [−1, 1]の範囲に再規格化するパラメータである。この範囲ではルジャンドル多
項式は実軸上で定義される。




ω′ + E′0 − x + iγ
= 2Ql(ω′ + E′0) + iπPl(ω
′ + E′0) (2.36)
























σ˜2〈P ′(Hs)〉σ˜Szq |0〉 (2.38)
〈P ′l+1(Hs)〉σ˜Szq |0〉 = (2l + 1)〈Pl(Hs)〉σ˜Szq |0〉+ 〈P ′l−1(Hs)〉σ˜Szq |0〉 (2.39)





σ = σ˜/wH (2.40)
のガウシアン幅のスペクトルで与えられる。
物性研究・電子版　Vol, 2, No. 2, 022602 （2013年5月号）《修士論文》










































と環境ブロックのもつれ度合いは dαにより表される。また、特異値の２乗 d2αは状態 |dSα〉, |dEα〉を見
いだす確率に相当する。エンタングルメントの強さを定量的に表すのはエンタングルメント・エント
ロピー (von Neumann エントロピー)である。






= −TrEρˆE log ρˆE = SE (2.45)









状態 |dSα〉または |dEα〉を見いだす確率 dα に対する情報のエントロピーである。今 d1 ≥ d2 ≥ · · · ≥
dMS ≥ · · · ≥ dN であるから、エンタングルメント・エントロピーは大きい方からMS個の特異値（密
度行列の固有値）に対応する状態を取ってくると小さくすることができ、システムブロックと環境ブ
ロックのエンタングルメントを最小にできる。システムブロックと環境ブロックのエンタングルメン
トが最も強い場合は d1 = d2 = · · · = dMS = 1√MS の場合で、このとき
SS = logMS (2.46)
となる。したがって、MS = eSA はエントロピーの増加に対して指数関数的に増大する。ところが、
１次元の場合にはエントロピーが「あまり大きくならない」ことが知られている（これが、DMRG
が１次元で精度よく計算できる理由である）。エントロピーは一般にシステムブロックサイズ nの増
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にエントロピーは大きくならなくなる）。cはセントラルチャージである。ここから、MS = eSS = nc/3
となることがわかり、MSは nの増加に対してべき関数程度の依存性しかもたない。ゆえに、開放端
境界条件の１次元系では比較的小さなMSでもDMRGで精度の良い計算ができる。
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図 3.3 無機スピン・パイエルス物質 CuGeO3におけるスピン・パイエルス状態の様子。
図 3.4 CuGeO3におけるCuの非磁性不純物
Zn置換の様子。
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サイト）のスピン鎖に非磁性不純物を２つ入れたときの i番目のサイトのスピン 〈Szi 〉と最近接相関
関数 〈Szi · Szi+1〉を計算した。60サイトスピン鎖に 2つの不純物を入れることは 3％の不純物濃度に
対応する。この濃度は第１章で紹介したMartinらによる非弾性中性子散乱実験で用いられた試料と
同じ濃度である。パラメータは CuGeO3の帯磁率およびスピン・パイエルス転移温度をよく再現す
る J1 = 166K、J2/J1 = 0.36、δ = 0.022を用いた。28）しかし、このパラメータで計算したスピン・
パイエルスギャップの大きさは実験値と一致せず、実際より大きい値になる。28）帯磁率およびスピン







もに同じ比率で影響を受けるとした。たとえば、J1 = 1, J2 = 0.36というパラメータのスピン鎖で
Jimp = 0.01という不純物を入れたとき、不純物での相互作用は最近接相互作用：J1 × Jimp = 0.01、
次近接相互作用：J2 × Jimp = 0.36 × 0.01 = 0.0036のようになる。ただし、Jimp = 0の場合は完全
な非磁性不純物を導入したことに対応するが、この場合は波動関数が縮退するので注意を要した。つ
まり、非磁性不純物はその不純物サイトと関係する相互作用を完全にカットすれば導入できるが、こ
のとき不純物サイトのスピン自由度が完全に縮退してしまう。よって、基本的には Jimp = 0.01の場
合を非磁性不純物を入れたときの結果と考えることにした。
図 3.7、図 3.8、図 3.9はそれぞれA型、B型、C型の不純物配置に対する結果である。赤色のプ
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近づいていく。そして、Jimp/J1 ≥ 0.25の場合には位相 β の領域がなくなりソリトンは不純物サイ
トのすぐ隣に位置するようになる。また、このソリトンと不純物の間の距離は式 (1.56)の δの大き
さに依存する。第１章でも述べたが、不純物とソリトンの間には線形の束縛ポテンシャルが働く。そ
の束縛具合は δに依存しており、図 1.17のように δが大きくなるほど束縛が強くなる。したがって、
図 3.7、図 3.8、図 3.9の位相 βの領域の大きさは δの大きさに依存することは想像がつく。実際、δ
を 0.022から 0.014に小さくした場合、図 3.13のように位相 β領域が大きくなっていることがわか
る。我々の計算はすべて開放端境界条件で行っているので、得られた結果の系サイズ依存性が気にな
る。そのため、B型配置のみに関してだが、最近接相関関数を 120サイトでも計算しており、それが
図 3.12と図 3.13である。前者が図 3.8と全く同じ条件で最近接相関関数を計算したもので、後者が
δを 0.014に小さくした場合を計算したものである。δが同じなら、最近接相関関数の振る舞いはほ
とんど変わらない様子が確認できる。
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なる傾向が生まれる。
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(a) (b)
(c)
図 3.7 60サイトスピン鎖にA型配置で２つの不純物を入れたときの図。不純物は i = 15と i = 45の
サイトに入っている。赤いプロットはサイト iでのスピン 〈Szi 〉を示し、青いプロットはサイト iでの
最近接相関関数 〈Szi · Szi+1〉を示す。(a)Jimp/J1 = 0.01 (b)Jimp/J1 = 0.25 (c)Jimp/J1 = 0.50の場合。
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(a) (b)
(c)
図 3.8 60サイトスピン鎖にB型配置で２つの不純物を入れたときの図。不純物は i = 15と i = 46の
サイトに入っている。赤いプロットはサイト iでのスピン 〈Szi 〉を示し、青いプロットはサイト iでの
最近接相関関数 〈Szi · Szi+1〉を示す。(a)Jimp/J1 = 0.01 (b)Jimp/J1 = 0.25 (c)Jimp/J1 = 0.50の場合。
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(a) (b)
(c)
図 3.9 60サイトスピン鎖にC型配置で２つの不純物を入れたときの図。不純物は i = 16と i = 45の
サイトに入っている。赤いプロットはサイト iでのスピン 〈Szi 〉を示し、青いプロットはサイト iでの
最近接相関関数 〈Szi · Szi+1〉を示す。(a)Jimp/J1 = 0.01 (b)Jimp/J1 = 0.25 (c)Jimp/J1 = 0.50の場合。
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(a) (b)
図 3.10 60サイトスピン鎖に B型配置で２つの不純物を入れ、さらにすべてのサイトで次近接相
互作用 J2 = 0としたときの図。不純物は i = 15と i = 46のサイトに入っている。赤いプロットは
サイト iでのスピン 〈Szi 〉を示し、青いプロットはサイト iでの最近接相関関数 〈Szi · Szi+1〉を示す。
(a)Jimp/J1 = 0.01 (b)Jimp/J1 = 0.25の場合。
図 3.11 60サイトスピン鎖の両端を弱いボンドにしたときの図。赤いプロットはサイト iでのスピ
ン 〈Szi 〉を示し、青いプロットはサイト iでの最近接相関関数 〈Szi · Szi+1〉を示す。
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図 3.12 120サイトスピン鎖に B型配置で２つの不純物を入れたときの最近接相関関数。プロット
はサイト iでの最近接相関関数 〈Szi · Szi+1〉を示す。Jimp/J1 = 0.01と固定して、不純物間距離を変
化させた。N は２つの不純物間のダイマー数である。(a)N = 10 (b)N = 12 (c)N = 14 (d)N = 16
(e)N = 18 (f)N = 24の場合。
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図 3.13 120サイトスピン鎖に B型配置で２つの不純物を入れたときの最近接相関関数（ただし、
δ = 0.014としたときの結果で、これ以外の条件は図 3.12と同じ）。プロットはサイト iでの最近接
相関関数 〈Szi · Szi+1〉を示す。Jimp/J1 = 0.01と固定して、不純物間距離を変化させた。N は２つの
不純物間のダイマー数である。(a)N = 10 (b)N = 12 (c)N = 14 (d)N = 16 (e)N = 18 (f)N = 24
の場合。
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3.3 非磁性不純物置換したCuGeO3の q = πでの動的相関関数
A型配置、B型配置、C型配置に対する q = πでの動的スピン相関関数の計算結果を説明する。動
的スピン相関関数は式 (2.30)で表される。図 3.14は 60サイトスピン鎖に２つの不純物を入れたとき
の運動量 q = π（正確には q = 3.09）での動的相関関数の結果である。横軸はエネルギーを示し、単










q = πでのギャップレスモードは反強磁性モード由来のものと考えられる。図 3.7、図 3.8、図 3.9の
最近接相関関数の結果を見ると不純物強度が強い Jimp/J1 = 0.01のときに不純物近傍に周りと異な
る位相 βのダイマーが生じることは既に述べた。これはソリトンがより孤立しており、スピノン的な
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ある。特に、NQRスペクトルの結果は Ge置換系と Cu置換系 (Mgも非磁性不純物)で異なる結果
が得られているので、これら２つのタイプの不純物置換系では磁気モーメント発生機構が同じかどう
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かわからない。ここでは、とりあえずCu置換系もGe置換系とあまり変わらないとして考えていく。








図 3.15も 60サイトスピン鎖に２つの不純物を入れたときの運動量 q = πでの動的相関関数の結
果である。(a),(b),(c)はそれぞれA型配置、B型配置、C型配置に対する動的相関関数である。ただ










予想される。そして、実際にその場合を計算した結果が図 3.17である。図 3.16は図 3.15と同じ計
算を 120サイトで行ったものである。これを見ると、60サイトの計算と 120サイトの計算の結果はそ
れほど変わらないことが確認できる。図 3.17も 120サイトで行った計算なので、図 3.16と図 3.17
が直接比較できる。これらを比較すると、δ = 0.022の場合はN = 14あたりで、δ = 0.014の場合は
N = 22あたりで最大になっていることがわかる。これは δが小さくなってソリトンがより不純物か
ら離れて位置したためだと考えられる。
図 3.12は図 3.8と同じものを 120サイトで計算した結果である。図 3.13は図 3.12での計算を δ
を δ = 0.022から δ = 0.014に変えて行った結果である。つまり、図 3.12と図 3.13は 120サイトに
２つの非磁性不純物を B型配置で入れたときの最近接相関関数であるが、前者は δ = 0.022、後者は
δ = 0.014としたものである。これを見ると、δ = 0.022の場合は N = 10から N = 14にかけて、
δ = 0.014の場合はN = 16からN = 18にかけて、不純物間の最近接相関関数の形が大きく変化し
ていることがわかる。そして、N が大きくなって、その形が変化し終わったあたりでギャップレス励
起強度が最大になり、その後はN の増大に伴い減少していく。ここからわかるのは、ソリトンの反
強磁性相間が強くなるのは δ = 0.022のときはN ≥ 12、δ = 0.014のときはN ≥ 18のように２つの
不純物の中間あたりでダイマーが回復する卵形の領域が出現するとき、ということである（ただし、
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N が大きくなりすぎると当然相関は減少していく）。また、δ = 0.014のときの方が δ = 0.022のとき
よりも位相 βの領域が広く広がっていることがわかる（図 3.12(f)と図 3.13(f)の不純物付近に広が
る位相 βの広さを比べるのがわかりやすい）。この位相 βの領域はソリトンによる磁気モーメントが
大きくなっており、この領域が広いと反強磁性ギャップレスモードも強くなると期待される。それは
















90サイトのスピン鎖に不純物を 3つ入れたときの q = π（正確には q = 3.11）での動的スピン相関関
数である。3つの不純物を左 2つ、右 2つに分けたときそれぞれの配置がA型とA型、A型とB型、
B型とC型、C型とA型のように並ぶ場合を計算した。図 3.18(b)は 60サイトのスピン鎖に不純物
を 2つ入れたときの q = π（正確には q = 3.01）での動的スピン相関関数である。ただし、(a)で得
た結果に合わせて、A型とA型の平均、A型とB型の平均、B型とC型の平均、C型とA型の平均
をそれぞれ計算した結果を載せている。(a)、(b)ともに不純物間距離はN = 14で、Jimp/J1 = 0.01
とした結果である。この (a)と (b)を見るとこの 2つは非常に類似した励起構造であることがわかる。
ゆえに、60サイトの系に不純物を 2つ入れた場合について様々な不純物配置の計算を行い、その平
均を取れば現実の物質中のような複数の不純物が入った場合を考えることができる。
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N=14, Jimp:0.75 (C)N=14, Jimp:0.50 (C)N=14, Jimp:0.25 (C)N=14, Jimp:0.01 (C)
(c)
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with impurity (A) N=10
with impurity (A) N=12
with impurity (A) N=14
with impurity (A) N=16
with impurity (A) N=18
with impurity (A) N=20
with impurity (A) N=24



















with impurity (B) N=10
with impurity (B) N=12
with impurity (B) N=14
with impurity (B) N=16
with impurity (B) N=20
with impurity (B) N=24



















with impurity (C) N=10
with impurity (C) N=12
with impurity (C) N=14
with impurity (C) N=16
with impurity (C) N=18
with impurity (C) N=20
with impurity (C) N=24


























物性研究・電子版　Vol, 2, No. 2, 022602 （2013年5月号）《修士論文》



























図 3.16 120サイトスピン鎖にB型配置で２つの不純物を入れたときの運動量 q = πでの動的相関関
数。横軸はエネルギーを示す。赤色の線が純粋な系の動的相関関数である。δ = 0.022、Jimp/J1 = 0.01
のときの不純物間距離依存性を示す。図中のN は不純物間にあるダイマーの数を表す。図 3.15(b)で
行った計算を単に 120サイトの系で行っただけである。
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図 3.17 120サイトスピン鎖に２つの不純物を入れたときの運動量 q = πでの動的相関関数（ただ
し、δ = 0.014としたもの）。横軸はエネルギーを示す。赤色の線が純粋な系の動的相関関数である。
Jimp/J1 = 0.01のときの不純物間距離依存性を示す。図中のN は不純物間にあるダイマーの数を表
す。図 3.15で行った計算を δを 0.014に変えて 120サイトの系で行っただけである。(a)A型配置の
場合。(b)B型配置の場合。(c)C型配置の場合。
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N=14, Jimp:0.01 (AA)N=14, Jimp:0.01 (AB)N=14, Jimp:0.01 (BC)N=14, Jimp:0.01 (CA)
(b)
図 3.18 (a)90サイトのスピン鎖に不純物を 3つ入れたときの q = π（正確には q = 3.11）での動的
スピン相関関数。3つの不純物を左 2つ、右 2つに分けたときそれぞれの配置が A型と A型、A型
と B型、B型と C型、C型とA型のように並ぶ場合を計算した。 (b)60サイトのスピン鎖に不純物
を 2つ入れたときの q = π（正確には q = 3.01）での動的スピン相関関数。ただし、(a)で得た結果
に合わせて、A型とA型の平均、A型と B型の平均、B型とC型の平均、C型とA型の平均をそれ
ぞれ計算した結果を載せている。(a)、(b)ともに不純物間距離はN = 14で、Jimp/J1 = 0.01として
いる。また、横軸はエネルギーを示す。
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図 3.19 N = 14の B型配置に対する動的相関関数。横軸が運動量 q、縦軸がエネルギーである。色
の分布により励起の強さを表す。(a)純粋な系の場合。(b)不純物置換系の場合。
3.4 非磁性不純物置換したCuGeO3の動的相関関数の運動量依存性
動的スピン相関関数を q = π以外の運動量でも計算した。図 3.19は最もギャップレス励起が強く現
れたN = 14の B型配置に対して動的相関関数を計算したものである。(a)が純粋な系の励起スペク
トルで、(b)が不純物置換系の励起スペクトルである。q = π付近で低エネルギー励起が生じること
がわかる。上で不純物置換のパターンによって励起構造が大きくなることは述べた。これは運動量を
q = πからずらしていった場合もそうであり、その様子を図 3.20に示す。図 3.20、図 3.21、図 ??
のスペクトルの半値半幅式 (2.40)は約 0.1である。図 3.20はA型、B型、C型配置のそれぞれの場
合の動的相関関数を q = π付近で（q = 3.09, 3.04, 2.99, 2.94, 2.88）計算したものである。q = 3.09の
ときはギャップレス励起に B型配置が最も大きく寄与する。q = 3.04と少し小さくなると B型配置
の寄与は急に小さくなるが、その代わり A型と C型の配置の寄与が大きくなる。このように、不純
物配置によって各運動量での励起構造が大きく異なる。実際の物質は不純物配置がきれいに分かれて
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with impurity (A) N=14
with impurity (B) N=14















with impurity (A) N=14
with impurity (B) N=14















with impurity (A) N=14
with impurity (B) N=14















with impurity (A) N=14
with impurity (B) N=14















with impurity (A) N=14
with impurity (B) N=14
with impurity (C) N=14
(e)
図 3.20 A 型、B 型、C 型配置のそれぞれの場合の動的相関関数を q = π 付近（q =
3.09, 3.04, 2.99, 2.94, 2.88）で計算したものである。N = 14で、Jimp/J1=0.01としている。(a)q = 3.09
の場合。(b)q = 3.04の場合。(c)q = 2.99の場合。(d)q = 2.94の場合。(e)q = 2.88の場合。
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で、青色の線が不純物置換系のもので、N = 14で、Jimp/J1=0.01としている。(a)q = 3.09の場合。
(b)q = 3.04の場合。(c)q = 2.99の場合。(d)q = 2.94の場合。(e)q = 2.88の場合。
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作用 J1と次近接相互作用 J2の比は J2/J1 = 0.36で、ダイマリゼーションは J1のボンド交替によっ
て導入される。スピン鎖に２つの不純物を入れる場合、不純物の配置の仕方をA型、B型、C型の３
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動的相スピン関関数の運動量依存性も研究した。運動量 qを πからずらしていったときも励起構造
は不純物配置によって大きく異なる。それら不純物配置で平均を取った動的スピン相関関数の運動量
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